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 خلاصه فارسی
ماورد  هاانآها همانند سایر کاربردهای متنوع استرازی زانتنکولینضدآلزایمری و آنتی خواصمقدمه:
شاتقات مساری از استرازی یاککولینیآنتاست. هدف این پروژه بررسی خواص توجه محققان بوده
 باشد.می EOMمولکولی داکینگ افزارنرم زانتن با استفاده ازبنزودی
-کاولینمهار آنزیم استیلرسی قدرت زانتن جهت بربنزوعدد از مشتقات دی11در این پروژه ها:روش
-ساختار مشاتقات در نارم در ابتدای فرآیند، مورد بررسی قرار گرفت. EOMتوسط نرم افزار  استراز،
ساازی انرژی،جهات با افزودن هیادروژن و بهیناه ،EOMرسم و پس از انتقال به  warDmehCافزار 
بارگاذاری و  EOMدر gro.bdp ساختار آنزیم نیز پس از بارگیری از ساایت  شد.انجام داکینگ آماده
مهیا فرآیند داکینگ شاد.پس از  روی آن،perP kciuQ اضافی و انجام فرآیند هایبعد از حذف قسمت
 01  هاجدولفهرست
 
 
 
هاای کانشها و تصاویر برهمداده، و در پایانافزار داده شد؛ اجرا این دو مرحله دستور داکینگ به نرم
 .گیری قرار گرفتحاصله مورد تحلیل و نتیجه
ده شاده کانش نماایش داو تصاویر برهم reweiV esabataDی هادادهنتایج این پروژه در قالب نتایج:
کاالری بار (کیلو -8/4356 یالا -6/1147مشتقات در باازه Sاتصال یا همان آزادمحدوده انرژی است.
نناده کترین سااختار مهااربه عنوان قوی S=-8/4356با داشتن  5Dهمچنین مولکول  است.بوده مول)
آمینه اصالی و هیدروژنی نیز بین اسیدهای gnikcats π-H ، gnikcats π–πهای کنشبرهم شد.شناخته
 شد.مشاهده هافعال و مولکولسایت
اکرین،آنزیم را تقوی تر از  های مورد بررسیها نشان داد همه مولکولبررسی دادهگیری:بحث و نتیجه
ک باه اتصاال نزدیاآزادباا داشاتن انارژی2D و3D  ،5Dها سه مولکولمولکول در میان .کنندمهار می
اسایدهای  همچناین تشاابه .شادندشناختههای آنزیم مهارکنندهترین از آن، قوی دونپزیل و حتی بهتر
ز پایش ایان ترکیباات را بایش اقادرت مهااری و این سه ترکیب، کننده بین دونپزیل کنشآمینه برهم
ات مهااری ایان دساته ترکیباجهت افزایش قادرت ساختارییک الگوی همچنین در پایان .کرداثبات
 پیشنهاد شد.
 
 استرازکولینآنتی ،زانتنبنزوید ،مولکولیداکینگکلمات کلیدی:
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Abstract 
 
Introduction:The anti-Alzheimer's and anticholinesterase properties of xanthenes have 
been of interest to researchers as well as their various applications. The aim of this 
project is to investigate the anticholinesterase properties of a series of dibenzoxanthine 
derivatives using MOE molecular docking software. 
 
Methods:In this project, eleven di-benzoxanthene derivatives were investigated by 
MOE software to investigate the potency ofanticholinesterase. At the beginning of the 
process, the structure of the derivatives was plotted in ChemDraw software and then 
transferred to MOE, Hydrogen addition and energy optimization were prepared for 
docking. The structure of the enzyme was also loaded into the MOE after downloading 
تسرهفلودجاه  12 
 
 
 
from the PDB.org site, and after deleting the additional fragments and performing the 
Quick Prep process on it, the docking process was prepared. After performing these two 
steps, the docking command was given to the software; and data and interactive images 
were analyzed and concluded at the end. 
Results:The results of this project were presented in the Database Viewer data and 
interaction images. The free energy binding domain, or S, of the derivatives was in the 
range of 6.7411 tt -8.6534(kcal/mol).The D5 molecule was also identified as having the 
strongest inhibitory structure with S=-8.6534. The π-π stacking, H-π stacking and 
hydrogen interactions between the active amino acids and the molecules were also 
observed. 
 
Conclusion: Data analysis showed that all of the studied molecules were stronger than 
tacrine, inhibiting the enzyme. Among the molecules, three molecules, D5, D3, and D2, 
were found to be the strongest inhibitors of the enzyme by obtaining free binding 
energy close to the donepenzil and even better. The similarity between the interacting 
amino acids between dopazil and these three compounds further demonstrated the 
inhibitory potency of these compounds. Also, at the end, a structural model was 
proposed to increase the inhibitory potency of this group of compounds. 
 
Keywords:Molecular Docking, Dibenzoxanthene, Anticholinesterase 
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